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基于化合物筛查技术（CBS）：在 GC-MS/MS 上轻松

设置多残留MRM分析的新型改良方法

摘要

本文介绍了一种采用基于化合物筛选技术，(CBS)在
Scion TQ 三重四极杆质谱仪上设置多残留MRM分析的

新方法。

简介

三重四极杆质谱仪多反应监测 (MRM) 模式已经被越来

越多地用于在单次运行中筛选数以百计的目标残留物。

由于每确认一种残留物一般需要两到三个 MRM，而一

个 MRM 方法又可能含有数百甚至上千个 MRM，因此

仪器设置和数据处理的成为方法开发中一项极其复杂和

繁琐的工作。

此外，因为单独一个色谱运行中会有很多重叠的 MRM，

每个 MRM 的扫描时间（驻留时间）都需要非常仔细的

优化，否则会因为扫描时间过短而损失灵敏度，同时如果

每个峰的扫描数据点不充分，也会造成峰形失真变形，最

终导致灵敏度和精确度都分别受到影响。

 

为了克服这些问题，过去会将色谱运行分成许多个片段，

而只有每个片段中洗脱的组分的 MRM在片段内得到监

控。但是，对于那些在两个相邻片段的接合处附近洗脱的

残留物，如果这些残留物的洗脱时间从一个片段移动到

另一个片段，通常需要同时在两个片段中分别设置它们的 
MRM，才能“捕捉”到它们。因此，在方法中加入了更多

重复的 MRM，从而再次导致更慢的扫描周期。

Scion TQ 所使用的新版Bruker MS Workstation，采用

基于化合物筛选技术 (CBS) ，极大地简化了多残留物分

析的方法开发。在这种方法中，MRM 按照目标化合物被

分组，采集方法和数据处理之间会形成动态链接。

数据系统标配的数据库，其中包含包括农药在内的 900 
种最常见污染物的 2500 多个 MRM，可以直接从 MRM 
数据库中选择化合物和其对应的 MRM ，然后轻松添加

到方法编辑器中。



-

 

ease. After a few initial runs to locate the retention time 
window for each compound, the optimal scan time can be 
calculated based on the average peak width and assigned 
accordingly by the software after considering all the overlap-
ped retention time windows. Thus duty cycle is optimized 
and segments no longer used. Figure 1 shows the concept 
of CBS workflow.

A major benefit of CBS is that, rather than focusing on each 
individual MRM, the new workflow, designed to think like 
a chemist, focuses on compound. Each entry in the library 
is a compound linked to information such as retention time, 
primary and secondary MRM transitions and their collision 
energies. Therefore, by importing a compound from the 
library into the method editor, the software builds up the 
method itself by populating the acquisition MRM table that 
can be synchronized with the data processing.

Figure 1. Concept of Compound Based Scanning (CBS)

Example
The following example illustrates the use of CBS for develo-
ping a MRM based method to analyze 258 pesticides (516 
MRMs) on Scion TQ in five steps:

Step 1. Import target pesticides from the factory installed 
MRM library (Figure 2) or user created libraries into the 
Acquisition Method (Figure 3).

Step 2. Locate and adjust the retention time windows for 
each pesticide. This may take a few test runs with different 
temperature programming, or, for large group of pesticides, 
require to divide them into smaller subgroups to work on 
each subgroup at a time.  In the current method, the test 
runs were on five pesticide standards, each contains 50-60 
pesticides. The final method was a result of combining all 
the pesticide MRMs from five groups.  The retention win-
dows for all 258 pesticides in the final method are shown in 
Figure 4. 

Figure 2. Factory MRM Library with selected entries to be imported 
into Accqusition Method.

Figure 3. Acquisition table after import from MRM library and compu-
tation of scan time based on peak width and points per peak (insert).

Factory Library Compounds -  
Select Compounds To Add To Method

Method Builder

最初运行数次确定每种化合物的保留时间窗口后，就可

依据平均峰宽计算最佳扫描时间，并在考虑所有重叠

的保留时间窗口之后软件会进行相应的分配。因此扫描

周期得到优化，也不再需要使用分段扫描。图 1 显示了 
CBS 的工作原理。

CBS 的主要优点在于，新工作流程设计参照化学工作者

的思维方式，并非关注于每个单独的 MRM，而是关注

于化合物。数据库中的每个条目都是一个与保留时间、

主要和次要 MRM 离子对及其碰撞能量相链接的化合

物。因此，通过从数据库将化合物导入到方法编辑器中，

软件将生成采集方法的MRM 表格，并且可与数据处理

同步。

 

示例

图1概括了Scion TQ 运用CBS技术 开发MRM 的方法分

析 258 种农药（516 个 MRM）的五大步骤：

步骤 1. 从标配的MRM 数据（图 2）或在用户自建的数据

库中将目标农药导入到Accqusition Method（采集方法）

中（图 3）。

步骤 2. 找到并调整每种农药的保留时间窗口。这可能需

要使用不同的升温程序进行数次测试，如果是较多的农

药，需要将它们分成较小的组，以便每次能分析一个组。

在目前的方法中，是以五个农药标准溶液进行测试的，每

个标准溶液中包含 50-60 种农药。最终的方法是含有了

五个组所有农药 MRM 的结果。图 4 中显示最终方法中

所有 258 种农药的保留时间窗口。

图1 基于化合物筛查技术（CBS）的工作原理

图2 从标配的MRM数据库中将目标农药导入到采集方法 图3 从MRM数据库导入数据后的数据采集结果，以及根据峰宽和

谱图数据点计算扫描次数
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Step 3. As shown in the insert of Figure 3, by clicking the 
Compute Scan Times, the MS Workstation automatically 
calculates and assigns the scan time for each MRM from 
the input of the average peak width (4 s) and required 
points per peak (15). The scan time for each pesticide thus 
obtained ranges from 266 ms (i.e., 133 ms per MRM) to 15 
ms (7.5 ms per MRM).

Step 4. After sample analysis is completed, by clicking the 
Build Compound List button in Compound Table section of 
the MS Data Handling, the Compound Table will be automa-
tically populated with the compound MRM information from 
the Acquisition Method (Figure 5).

Step 5.  Process and review acquired data with the intuitive 
and easy-to-use features of the MS Workstation (Figure 6). 
The updated retention times or ion ratios from the current 
experiment can be uploaded into the acquisition method 
with a few mouse clicks for an updated method for the next 
batch run of samples.

Also shown in Figure 1, in addition to the factory installed 
MRM library (read-only), two other important features of the 
CBS are the capability of creating User MRM libraries for 
chemists to build their customized MRM libraries and the 
ability to import/export either MRM libraries to/from .csv file 
to be edited by spreadsheet programs such as Microsoft® 
Excel®. This makes it flexible and convenient for users and 
improves productivity. 

Summary
With Compound Based Scanning, method development on 
Scion TQ is easy, fast and flexible. With optimal scan time 
for each MRM computed and set by software, the good 
sensitivity and analytical precision of Scion TQ are maintai-
ned.

Figure 4. The rention windows 
for 258 Pesticides showing 
multiple overlaps.

Figure 5. Compound Table in Data Handling populated automati-
cally with Information from Accqusition Table by clicking the Build 
Compound List.

Figure 6. Intutive and easy-to-use data processing from MS Work-
station.

Build Compound List MS Data Processing

Retention Window

步骤 3. 如图 3 所示，单击 Compute Scan Times（计算

扫描时间），MS Workstation 可根据平均峰宽输入值以

及所需的每个峰的扫描数据点数 (15) 自动计算和分配每

个 MRM 的扫描时间。因此每种农药获得 266 ms（即每 
MRM为133 ms）至 15 ms（每 MRM为7.5 ms）的扫描

时间。

步骤 4. 完成样品分析后，单击 MS Data Handling（MS 
数据处理）的 Compound Table（化合物表格）部分中

的 Build Compound List（构建化合物列表）按钮，可将 
Acquisition Method（采集方法）的化合物 MRM 信息自

动填入 Compound Table（化合物表格）（图 5）。

步骤 5. 使用 MS Workstation 直观易用的功能处理和查

看采集的数据（图 6）。仅需轻点几下鼠标，就可将从当前

实验中得出的更新保留时间或离子比例上传到采集方法

中，以用更新后的方法运行下个批次的样本。

如 图 1 中所示，除了标配的 MRM 数据库（只读）

外，CBS还有其它两个重要功能：允许用户自行创建

MRM 数据库；能将MRM 数据库与 .csv 文件互相导导

入导出，从而可使用如 Microsoft® Excel® 之类的电子

制表程序编辑。这就为使用者提供更多灵活性和方便

性，从而提高工作效率。 

总结

使用基于化合物筛选技术（CBS），在 Scion TQ 上进行

方法开发变得如此简单、快速和灵活。该软件可以为每个 
MRM 计算和设置最佳扫描时间，从而确保 Scion TQ 良
好的灵敏度和分析精确度。

图 4. 显示多个重叠的 258 
种农药的保留时间窗口

Retention Window

图5 单击Build Compound List（构建化合物列表）后，根据数据采集

信息自动计算生成的化合物表格

图6 MS workstation直观易用的数据处理
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